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NOx와 Monoethanolamine(MEA) 간의 반응성 계산  
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화력발전소 배가스에 포함된 NOx 와 이산화탄소 흡수제로 사용되는 MEA 간의 반응성을 고찰

하기 위하여 양자역학 계산을 수행하였다. 계산 결과, NO2는 MEA와 반응성이 없지만, 

dinitrogen tetroxide(N2O4)나 dinitrogen pentoxide(N2O5)는 HNO2나 HNO3을 생성시키며 

MEA와 화학결합을 형성하는 것이 가능하였다. N2O4 는 NO2의 이합체이며, N2O5는 NO2와 

NO3로 분해되기 때문에, 결국 MEA는 NO2를 고정하는 셈이다. 또한, 물 분자와 N2O4도 반응하

여 HNO3와 HNO2를 형성하는 것으로 알려져 있지만, 계산 결과, 반응에너지가 매우 작았으며, 

이는 많은 양의 물분자가 수용액에 존재하지만 효과적인 NO2제거를 위하여 다른 흡수제 화합

물이 필요하다는 사실과도 부합한다.  


